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論　文　内　容　要　旨
棒状分子からなる液晶は､ 1分子レベルでは重心と配向の2つの自由度を持っ｡分子が互いに振れたが
るキラリティを持っと､分子の重心と配向は､マクロレベルでそれぞれ層状秩序と螺旋秩序を作り出す｡
この2秩序の競合の結果､様々な対称性の3次元欠陥構造が選択される｡
このうち､層状部分(結晶粒)が粒界を隔てて一定角だけ振れて不連続な螺旋秩序を持っTGBA (Twist
Grain Boundary A)相は､ -軸性の最も単純な欠陥相である｡ -'A"とは層法線と分子配向が一致する層構
造を持っことを意味する｡ TGBA相の発見以来､その粒界は螺旋転位の列から出来ていると考えられてき
た｡以降ではこれを特に一一TGBA構造日と言うことにする｡一方､近年､粒界面で層状秩序が消えた構造
の可能性も提唱されており､ MGBA (Melted Grain Boun血y A)構造と呼ばれる｡後者の粒界構造が本当
に実現されているのかは実験でもはっきりとは分かっておらず､理論による解析が必要となっている｡こ
の問題は､与えられた強さの層状秩序と螺旋秩序の競合の結果､複数の欠陥構造が選択される最も単純な
例と考えることが出来る｡
そこで本研究では､ TGBAとMGBAの欠陥構造の安定性を比較するために､層状秩序と螺旋秩序の両
方の空間変化を取り入れた理論解析をした｡液晶分子の層状秩序への揃い具合を示す秩序変数と液晶分子
の平均の方向を示すベクトルによってLandau展開した自由エネルギーを出発点にする｡層状秩序と螺旋
秩序の自由エネルギー成分を幾っかに細分化し､その物理的意味を明らかにした｡空間的には､粒界から
の距離別に幾っかのドメインを分け､各々の空間ドメインで主要なェネルギー成分のみを考えて､平衡分
布を解析的に計算した｡これらの値はドメイン境界において連続的に繋がるものとする｡
このような手法により相図を求めた｡温度T-TNAと分子のキラリティk｡dを軸にとった｡ k｡は層状秩序
が無いときに出来る螺旋秩序のピッチの波数でねじれの強さを表す｡これを層の周期dで規格化した｡
TNAはキラリティがoのときに､層状秩序が現れるか現れないかを分ける温度である｡
相図より､ TGBAからMGBAへ安定性が確かに移り変わることを示した｡これは､ TGBAの粒界に存
在する螺旋転位列が融合する措像で理解できる｡また､ MGBA構造は､粒界を隔てて層状構造が振れる
角度αの大小によって2つのタイプに分けられることが明らかとなった｡ TGBA構造に関しては､求めら
れた粒界問距離と転位問距離が､実験とオーダーの範囲でよく一致していることも分かった｡従来の理論
では､転位間相互作用及び欠陥周りの層状秩序の緩和が取り入れられていなかったためオーダーが1, 2
桁はど実験と理論で違うという問題点があった｡しかし､本研究では転位生成の自由エネルギーを正しく
評価することが出来た｡
このような粒界部分における形状の違い､或いはエネルギーの違いは､ TGBA/MGBAよりも更に高次
の欠陥構造の理解を大きく変える｡例えば､ TGBA/MGBA構造が欠陥構造の一部に組み込まれた2重螺
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旋構造などが知られている他､対称性のみ明らかであるが具体的な空間構造が明らかにな-ていない欠陥
構造が数多く知られている｡本研究の計算結果により､これらの構造(特に2垂螺旋構造)がより理論的
に安定になる可能性がある｡
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論文審査の結果の要旨
液晶は棒状分子の集合体であり､分子の垂心の配置に関する長距離秩序と分子の配向に関する長距離秩
序とが競合する系である｡この競合の結果､液晶系は1軸異方性を持っネマチック液晶相､層状構造を持
っスメクチック液晶相､螺旋対称性を持っコレステリック液晶相などの多彩な相を示す｡本研究で申請者
は､層状構造と螺旋対称性を併せ持った液晶相として知られるtwist grain boundary A相(TGBA相)お
よびmelted grain boundary A相(MGBA相)の微細構造を粗視化された理論であるGinzburg-Landau理
論を用いて解析し､それぞれの相の安定領域を明らかにした｡
TGBA相とMGBA相はスメクチック液晶相と同様の層状構造を持っが､分子の持っキラリティのため
に､層構造に螺旋状のねじれを生じ､その結果一定の間隔で層状構造に不整合面(欠陥面)が入り､各不
整合面内では層状構造の螺旋転移線が等間隔に並ぶ(TGBA構造)あるいは層状構造が消失する(MGBA
構造)という複雑な構造をとっている｡申請者は､液晶分子の配向秩序と層状構造の秩序のそれぞれを表
す2つの秩序パラメタを用いてこの系の自由エネルギーをモデル化し､この自由エネルギーを最小化する
ことで安定構造を求めた｡その結果､分子のキラリティおよび外的に印加された力によって生じる層状構
造のねじれの大小によってTGBA相とMGBA相の安定性が入れ替わることを示した｡また､従来の理論
では､平衡状態における欠陥面の面間隔の実験値が正しく評価できていなかったが､本研究の結果はそれ
を正しく導出することに成功した｡
本研究の結果は､いまだ不明であった液晶のTGBA構造およびMGBA構造のミクロな詳細に関して重
要な知見を与えるのみならず､層状構造をもつ系の複雑な欠陥構造に関する理論的な研究の一般的な処方
等を改良するものとなっている｡これらの成果は､申請者が自立して研究活動を行うに必要な高度の研究
能力と学識を有することを示している｡したがって､小川洋人提出の博士論文は､博士(理学)の学位論
文として合格と認める｡
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